第１原理電子構造計算コードVASPのSX-ACE向け最適化 by 山下 毅 et al.
第１原理電子構造計算コードVASPのSX-ACE向け最適
化
著者 山下 毅, 長谷川 正之, 青山 修也, 千葉 貴則, 西
館 数芽























WIEN2k、CASTEP、VASP[2] などのさまざまな先進的な DFT コードが入手可能である。Vienna
Ab-initio Simulation Package (VASP)は、平面波を基底とする DFTの枠組みにおける第１原理電子構
















第１原理電子構造計算コード VASP の 
SX-ACE け最適化 
 






SX-ACE 用のコンパイラとして、NEC 製の FORTRAN90/SX（ISO/IEC 1539-1:1997 準拠の For-
tran90/95コンパイラ）、NEC Fortran2003（ISC/IEC 1539-1:2004準拠の Fortran2003コンパイラ）、
および、C++/SX（ISO/IEC 1539-1:2004準拠の C,C++コンパイラ）が利用可能である。












（6047 行 目 ） 定 義 部 で 組 込 関 数 の C M P L Xを使用できない
　 COMPLEX(q) :: zdumm0=CMPLX (0._q),zdumm1=CMPLX (1._q),zdummM1=CMPLX(-1._q)
（7824 行 目 ） 定 義 部 で 組 込 関 数 の S Q R Tを使用できない
　 REAL(q),PARAMETER :: two_over_sqrtPI =2._q/SQRT(PI),four_over_sqrtPI =2* two_over_sqrtPI
[src/bse_te.F]
（137 行 目 ） 定 義 部 で 組 込 関 数 の R E A Lを使用できない
　 REAL(mq),PRIVATE , PARAMETER :: HARTREE = 2._mq*REAL(Rytoev ,mq)
[/src/dmatrix.F]
（1321 行 目 ） 定 義 部 で 組 込 関 数 の S Q R Tを使用できない
　 REAL(q), PARAMETER :: SQPi54 =4._q*SQRT(PI/5._q),SQPi52 =2._q*SQRT(PI/5._q),
　 mSQPi52 =-2._q*SQRT(PI/5._q),SQPi15 =6._q*SQRT(PI/15),
　 mSQPi15 =-6._q*SQRT(PI/15)
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リスト 2 WRITE文
[/src/gridq.F]
（337 行 目 ） W R I T E文中で /=を 使 用 で き な い
　 WRITE (0,*) GRID%MPLWV /= SIZE(C,1)
[src/minimax.F]
（182 行 目 ） W R I T E文の直後のカンマ（ ,） が 文 法 エ ラ ー












（724 行 目 ） 外 部 関 数 volume を リ ン ク で き な い
















　 関 数 r a n eの定義において、インライン展開を阻害する S A V E属性の利用を m o d u l eに変更する。
　 module i c a l l mを設定し、 i c a l lの値を保持させる。
　 同 じ く イ ン ラ イ ン 展 開 を 阻 害 す る D A T A文を代入文に変更する。
[vasp .5.4.1/ src/main.F]
　 i c a l lの値を保持するために、 u s e i c a l l mの記述と i c a l l =0で 初 期 化 。








　 !DIR$ I V D E Pが指定されているループ箇所（ 5 7箇所）に










リスト 7 SX-ACE向け makefile.includeと src/makefile
[vasp .5.4.1/ makfile.inclued]
CPP_OPTIONS=-DMPI -DHOST =\"NECSX\" -DMPI -DPGF90 -Davoidalloc -DscaLAPACK -Duse_collective\
-USX -Dpro_loop -DMPI_BLOCK =80000
CPP = sxcpp -P $(FUFFIX)$(SUFFIX)$(CPP_OPTIONS)
FC = sxmpif90
FCL = sxmpif90




BLACS = -lblacsF90init -lblacs -lblacsF90init
SCALAPACK = -lscalapack -lblacsF90init -lblacs -lblacsF90init -llapack -lblas
OBJECTS = fft3dfurth.o fftmpi.o fftmpi_map.o fft3dlib.o
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リスト 8 sxmake.sh
（ v a s p _ s t dをコンパイル・リンク）
cd ./build/std
rm -f *.o *.F vasp
sxmpif90 -Chopt -f5 -f2003 -c -pi nest=5 line =1000 expin =./ ./*. f90
sxmpif90 -Chopt -f5 -f2003 -c -pi nest=3 line =1000 expin =./ fft3dlib.f90
sxmpif90 -Chopt -f5 -f2003 -c -pi nest=3 line =1000 expin =./ vdw_nl.f90
sxmpif90 -f5 -f2003 -c -pi nest=5 line =1000 expin =./ force.f90
sxmpif90 -f5 -f2003 -c -pi nest=5 line =1000 expin =./ fock.f90
sxmpif90 -o vasp base.o mpi.o smart_allocate.o xml.o constant.o jacobi.o main_mpi.o ... \
　 （ そ の 他 必 要 な オ ブ ジ ェ ク ト フ ァ イ ル ）
... fft3dfurth.o fftmpi.o fftmpi_map.o fft3dlib.o main.o \
-Llib -ldmy -lscalapack -lblacsF90init -lblacs -lblacsF90init -llapack -lblas -llapack -lblas




スーパーコンピューティングセンターのペーター博士（Peter Larsson, PhD）が、Cray XC-40（通称
Beskow）において VASP のベンチマーク用に設定した系を用いる。*1 対象として GaAsBi-512 と呼ば
れる系を使用した。これは、GaAs（格子定数 5.6537 Å）の 1 つの As のみを Bi で置換したものであ
る。この系を表現するインプットファイルを用いて、SX-ACE と当センターの並列コンピュータ LX
406Re-2（Intel R⃝Xeon E5-2695v2）との計算結果を比較した。LX 406Re-2 向けのコンパイルに使用
した makefile.include は vasp.5.4.1.24Jun15.tar.gz に同梱のものを使用し、Intel R⃝コンパイラおよび




SYSTEM=GaAs ! 系 の 名 前
ISTART =0 ! 始 め か ら 計 算
ICHARG =2 ! 原 子 位 置 か ら 電 荷 密 度 を 推 測
PREC=Accurate ! 計 算 精 度 の 設 定
ENCUT =313 ! カ ッ ト オ フ エ ネ ル ギ ー [eV]



























total drift: -0.000019 -0.000019 0.000000
----------------------------------------------------
FREE ENERGIE OF THE ION -ELECTRON SYSTEM (eV)
---------------------------------------------------
free energy TOTEN = -2110.33769038 eV
energy without entropy= -2110.33769038 energy(sigma ->0) = -2110.33769038
Total CPU time used (sec): 930.070
User time (sec): 929.570
System time (sec): 0.500
Elapsed time (sec): 933.133
（ イ タ レ ー シ ョ ン 回 数 は20 回 ）
3.1.2 LX 406Re-2での計算結果










total drift: -0.000019 -0.000019 -0.000000
----------------------------------------------------
FREE ENERGIE OF THE ION -ELECTRON SYSTEM (eV)
---------------------------------------------------
free energy TOTEN = -2110.32291858 eV
energy without entropy= -2110.32291858 energy(sigma ->0) = -2110.32291858
Total CPU time used (sec): 1003.195
User time (sec): 1001.277
System time (sec): 1.919
Elapsed time (sec): 1010.096
（ イ タ レ ー シ ョ ン 回 数 は13 回 ）
SX-ACEと LX 406Re-2でそれぞれ実行した結果、イタレーション回数はそれぞれ 20回、13回と差
異があったが、最終的な系のエネルギーの値は小数点第一位まで一致する結果が得られた。
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4 VASP実行オブジェクトの提供
サイバーサイエンスセンターでは VASPのソフトウェアライセンスを保有する利用者に、VASP.5.4.1
の SX-ACE向けバイナリと LX 406Re-2向けバイナリを提供しています。利用方法については共同利用
支援係（連絡先は本誌の表紙内側を参照）までお問合せください。
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